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Les	  écoulements	  réac'fs	  
u  …	  sont	  présents	  dans	  de	  nombreux	  systèmes,	  naturels	  ou	  industriels	  
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Transport	  Energie	  

Les	  écoulements	  réac'fs	  
u  …	  sont	  présents	  dans	  de	  nombreux	  systèmes,	  naturels	  ou	  industriels	  
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Pollu>on	  

Fours	  

Chimie	  

Moteurs	  



Turbulence	  et	  chimie	  

u  Tous	  ces	  écoulements	  ont	  un	  commun	  un	  caractère	  turbulent	  
qui	  contrôle	  le	  mélange	  et	  donc	  la	  chimie	  	  
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τc	  temps	  chimique	  

τt	  temps	  turbulent	  

τc	  	  <<	  τt	  :	  interac'on	  forte	  	   τc	  	  >>	  τt	  :	  interac'on	  faible	  

temps	  

Résolu'on	  de	  la	  turbulence	  3D	   réacteur	  homogène	  0D	  



Turbulence	  et	  chimie	  
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qui	  contrôle	  le	  mélange	  et	  donc	  la	  chimie	  	  
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τc	  temps	  chimique	  

τt	  temps	  turbulent	  
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Résolu'on	  de	  la	  turbulence	  3D	   réacteur	  homogène	  0D	  



Simula'on	  des	  écoulements	  turbulents	  

u  RANS	  /	  LES	  /	  DNS	  
	  	  	  	  	  Exemple	  :	  écoulement	  derrière	  une	  marche	  
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RANS:	  	  
•  champs	  moyens,	  sta'onnaires	  
•  coût	  calcul	  très	  faible	  
•  turbulence	  modélisée	  

LES:	  	  
•  champs	  physiques	  filtrés,	  insta'onnaires	  
•  coût	  calcul	  élevé	  
•  turbulence	  sous-‐maille	  modélisée	  

DNS:	  	  
•  champs	  physiques	  exacts,	  insta'onnaires	  
•  coût	  calcul	  très	  élevé	  
•  turbulence	  résolue	  



Simula'on	  des	  écoulements	  turbulents	  

u  RANS	  /	  LES	  /	  DNS	  
	  	  	  	  	  Exemple	  :	  écoulement	  derrière	  une	  marche	  
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RANS:	  	  
•  champs	  moyens,	  sta'onnaires	  
•  coût	  calcul	  très	  faible	  
•  turbulence	  modélisée	  

LES:	  	  
•  champs	  physiques	  filtrés,	  insta'onnaires	  
•  coût	  calcul	  élevé	  
•  turbulence	  sous-‐maille	  modélisée	  

DNS:	  	  
•  champs	  physiques	  exacts,	  insta'onnaires	  
•  coût	  calcul	  très	  élevé	  
•  turbulence	  résolue	  



Ou'ls	  et	  HPC	  
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AVBP – An unstructured LES solver!
u  External, internal flows 
u  Fully compressible turbulent reacting flows (ideal & real gas thermo.) 
u  DNS / LES approach 

u  Unstructured hexaedral, tetraedral, prisms & hybrid meshes 
u  Massively parallel, SPMD approach 
u  Explicit in time  
u  Centered schemes 

§  Finite Volumes / Finite Elements (2nd/3rd ordera) 

u  SGS  models : Smagorinsky(dynamic)/WALEb 
u  NSCBCc boundary cond. + wall laws 
u  Reducedd or tabulatede chemical kinetics  
u  Thickened flame turb. combustion model (TFLES)f 

u  Multi-phase solvers (Lagrangian & Eulerian) 

u  Gas	  turbines	  
u  Aeronau'cal	  engines	  	  
u  Piston	  engines	  
u  Statoreactor	  
u  Rocket	  engines	  
u  Furnaces	  
u  Heat	  exchangers	  

aColin O. & Rudgyard M., Journal Comp. Physics, 2000 
bNicoud F. & Ducros F., Flow, Turb. Combustion, 1999
cPoinsot T. & Lele S., Journal Comp. Physics, 1992
dFranzelli B. et al., Combust. Flame, 2010
eFiorina B. et al., Combust. Flame, 2010
fColin O. et al. Physics of Fluids, 2000

Applica'ons	  

Jointly developed by IFP-EN and CERFACS 



Ou'ls	  et	  HPC	  
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MPI strong scaling for REAL industry type configurations!



Un	  exemple:	  la	  combus'on	  turbulente	  
u  L’allumage	  moteur	  est	  de	  première	  importance…!	  
Moteurs	  aéronau'ques:	  

" Concep'on	  (nombre	  d’injecteurs,	  volume	  zone	  primaire)	  	  
" Allumage	   sécurisé	   dans	   toutes	   les	   condi'ons	   (rallumage	   en	  

al'tude)	  

10	  

Phase	  I	  
deposit	  near	  	  
one	  injector	  

Phase	  II	  
flame	  on	  	  
one	  injector	  

Phase	  III	  
light-‐around	  
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Allumage	  

u  Exemple	  moteur	  aéro.	  
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aCordier et al,  Combust. Sci. and Tech., 2013

Brûleur	  mul'-‐injecteurs	  CORIAa	  



Allumage	  

u  Exemple	  moteur	  aéro.	  
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Calcul	  brûleur	  mul'-‐injecteursa	  

aBarre et al,  Combust. Flame, 2014



Allumage	  

u  Exemple	  moteur	  aéro.	  
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Calcul	  annulaire	  completa	  

aBarre et al,  Combust. Flame, 2014

 
CURIE 
6144 cores / run 
15M CPU.h 

aPhilippe et al, Proc. Comb. Inst., 2014



Explosions	  
u  Transi'on	  déflagra'on-‐détona'on	  
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Exp. Sydney, Masri et ala"
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1B tets 

PhD of P. Quillatre (TOTAL Cifre)!

•  1	  file	  =	  30	  Gb	  (x2000	  snapshots)	  
•  Simula'on	  d’un	  'r	  sur	  32	  k	  coeurs:	  20	  M	  CPUh	  sur	  BG-‐P	  
•  Speed-‐up	  correct	  jusqu’à	  131	  072	  cores	   aMasri et al, Exp. Thermal & Fluid Sci., 2000



Explosions	  
u  Transi'on	  déflagra'on-‐détona'on	  
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Pe'te	  échelle	  (exp.	  Sydney)	  -‐	  25	  cm	  

Moyenne	  échelle	  	  
(exp.	  GexCon)	  -‐	  1.5	  m	  	  

Grande	  échelle	  	  
(exp.	  GexCon)	  -‐	  6	  m	  	  

Peut-‐on	  passer	  à	  l’échelle?	  



Explosions	  
u  Transi'on	  déflagra'on-‐détona'on	  
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Configura'on	  1.5m	  	  

Expérience 

Calcul LES 



Une	  applica'on	  «	  procédés	  »:	  le	  vapocraquage	  de	  l’éthane	  

17	  

Four	   Tube	  à	  nervure	  hélicoidale	  
Ø  Améliora'on	  de	  la	  

sélec'vité	  
Ø  Diminu'on	  du	  cokage	  

Réac'ons	  de	  vapo-‐
craquage	  de	  C2H6	  	  
dans	  les	  tubes	  	  

Zone	  radia've	  

à	  

C2H4	  	  
+	  CxHy	  
+	  H2	  
+	  H2O	  
(gas)	  
	  

C2H6	  	  
+	  H2O	  
(gas)	  	  

tube	   Heat	  

Tw	  =	  1200K	  

17	  
Réac9ons	  endothermiques	  

J3P	  –	  Nancy	  ENSIC	  –	  25	  nov.	  2014	  

??	  

PhD of M. Zhu (TOTAL)!



Vapocraquage	  de	  l’éthane	  
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Les	  tubes	  nervurés	  peuvent	  augmenter	  le	  transfert	  de	  chaleur	  de	  deux	  façons:	  
§  augmenta'on	  de	  la	  surface	  interne	  des	  tubes	  
§  augmenta'on	  du	  coefficient	  de	  transfert	  de	  chaleur	  grâce	  à	  une	  intensité	  

turbulente	  plus	  grande.	  

MAIS	  
§  la	  perte	  de	  charge	  augmente	  	  

e/D    :	  	  	  	  	  froxement	   	   	  	  	  	  	  	  	  	  Nusselt	  
p/D    :	  	  	  	  	  froxement	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  Nusselt	  

à	  U'lisa'on	  de	  «	  wall-‐resolved	  Large	  Eddy	  Simula'on	  »	  pour	  
répondre	  	  à	  la	  ques'on:	  «	  Quelle	  est	  l’efficacité	  d’un	  tube	  nervuré	  en	  
termes	  de	  perte	  de	  charge,	  transfert	  de	  chaleur	  et	  conversion	  
chimique	  de	  C2H6	  en	  C2H4?»	  

ve	  



Vapocraquage	  de	  l’éthane	  

u  Configura'on	  
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|	  
|	  

D=51	  mm	  

Forme:	   e	  
2e	  

•  p/D	  =	  0.42	  
•  e/D	  =	  0.036	  

L = p!

2e 

Nervuré	  

Tube:	  plusieurs	  mètres	  de	  long	  

périodique	  

L = p 
=21.74mm!

Lisse	  

L = p!

Comparaison	  

D=51	  mm	  



Vapocraquage	  de	  l’éthane	  

u  Condi'ons	  de	  fonc'onnement	  
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à	  

C2H4	  	  
+	  CxHy	  
+	  H2	  
+	  H2O	  
(gaz)	  
	  

C2H6	  	  
+	  H2O	  
(gaz)	  	  

tube	   Chaleur	  

Tw	  =	  1200K	  

Chimie	  réduite	  (fournie	  par	  Laboratorium	  voor	  Chemische	  Technologie)	  
§  19	  espèces:	  	  
–  H2	  CH4	  C2H2	  C2H4	  C2H6	  C3H6	  C4H8	  C4H6	  C4H10	  H	  CH3	  C2H3	  C2H5	  C3H7	  1C4H9	  
2C4H9	  C4-‐4	  C3H5	  H2O	  	  

§  32	  réac'ons:	  
•  réac'on	  principale:	  	  C2H6	  +	  C2H3	  =>	  C2H5	  +	  C2H4	  

Composi'on	  à	  l’entrée	  
(frac'on	  massique)	  

74.1%	  C2H6	  
25.9%	  H2O	  

Reynolds	   27	  000	  

Pression	  	   1	  atm	  

Temperature	  parois	   1200K	  

Temps	  de	  résidence	   ~0.5s	  
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Ø  Distance	  à	  la	  paroi	  du	  premier	  point	  (wall	  unit):	  1	  à	  pas	  de	  temps:	  6e-‐8s	  
Ø  2.22M	  cellules	  à	  temps	  CPU/itéra'on:	  0.06s	  sur	  1024	  coeurs(Turing)	  
Ø  Temps	  de	  calcul:	  105	  CPUh	  pour	  un	  temps	  convec'f	  
Ø  Temps	  physique	  total	  :	  540	  temps	  convec'fs	  (190ms	  temps	  physique)	  

Vapocraquage	  de	  l’éthane	  

u  Isosurface	  instantanée	  de	  critère	  Q,	  coloré	  par	  la	  vitesse	  axiale	  

21	  

La	  couleur	  bleue	  correspond	  à	  un	  
écoulement	  recirculant	  



Vapocraquage	  de	  l’éthane	  

u  Vitesse	  axiale	  moyenne	  et	  instantanée	  
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	  Lisse	  

Nervuré	  

Time	  Averaged	  Field	  



Vapocraquage	  de	  l’éthane	  

u  Vitesse	  axiale	  moyenne	  et	  instantanée	  
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	  Lisse	  

Nervuré	  

Time	  Averaged	  Field	  

Iso-‐contours	  vitesse	  axiale	  U	  =	  0m/s	  
Décollement	  au	  sommet	  du	  rib	  



Vapocraquage	  de	  l’éthane	  

u  Vitesse	  azimuthale	  moyenne	  	  
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Vapocraquage	  de	  l’éthane	  

u  Perte	  de	  charge	  
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§  Tous	  les	  termes	  sont	  normalisés	  par	  
§  Les	  résultats	  sont	  	  exprimés	  en	  pourcentage	  du	  terme	  source	  imposé	  dans	  le	  tube	  lisse	  

⇢u2
bD

2

Balance	  equa'on	  for	  axial	  momentum	  	  
	  
	  
	  
	  



Vapocraquage	  de	  l’éthane	  

u  Perte	  de	  charge	  
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Pressure	  drag	   Fric'on	  drag	   Total	  drag	   Total	  imposed	  force	  

R51	  Y1	   2.33e-‐2	  (658%)	   0.97e-‐3	  (27%)	   	  2.42e-‐2	  (685%)	   2.36e-‐2	  (668%)	  

R51	  Y10	   2.56e-‐2	  (725%)	   1.33e-‐3	  (37%)	   	  2.70e-‐2	  (762%)	   2.34e-‐2	  (662%)	  

S51	  Y1	   0	  (0%)	   3.54e-‐3	  (100%)	   	  3.54e-‐3	  (100%)	   3.534e-‐3	  (100%)	  

§  Tous	  les	  termes	  sont	  normalisés	  par	  
§  Les	  résultats	  sont	  	  exprimés	  en	  pourcentage	  du	  terme	  source	  imposé	  dans	  le	  tube	  lisse	  

⇢u2
bD

2

Balance	  equa'on	  for	  axial	  momentum	  	  
	  
	  
	  
	  



Vapocraquage	  de	  l’éthane	  

u  Vitesse	  axiale	  fluctuante	  
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Vapocraquage	  de	  l’éthane	  

u  Température	  instantanée	  
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	  Lisse	  

Nervuré	  



Vapocraquage	  de	  l’éthane	  

u  Taux	  de	  réac'on	  
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	  Lisse	  

nervuré	  
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Vapocraquage	  de	  l’éthane	  

u  Effet	  des	  nervures	  
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Conclusions	  

La	  simula'on	  aux	  grandes	  échelles	  	  
	  
u est	  un	  ou'l	  puissant	  et	  efficace	  pour	  le	  calcul	  des	  
écoulements	  réac'fs	  en	  configura'ons	  réelles;	  

u apporte	  une	  meilleure	  compréhension	  des	  
écoulements	  réac'fs	  et	  des	  réponses	  inédites	  à	  des	  
ques'ons	  encore	  ouvertes;	  

u nécessite	  une	  efficacité	  de	  calcul	  maximale	  sur	  
machines	  massivement	  parallèles.	  

	  	  

31	  


